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提要 采用 LM T O 能带从头计算方法
,






预言 了 AI N 与 G
a N 自由应变生长
、
以 AI N 为衬底和以 G
a N 为衬底等三种不同应变
状态下 A IN /G
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程度和验证了价带偏移 △ Ev 计算结果的准确
性
。
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A IN 和 G a N 这两种半导体材料受到普遍重视
( A IN 和 G





















a N立方晶体的静态性质和 A I N/G
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已能生长 出 A IN 和 G
a N 晶体
,
最近也 能在 A IN 表面生长
G a N 层 E1l
。
许多能带从头计算方法也被用于它们体性质的研究 2[
一 ’ 〕 , 但是
,
对这两种材料构成



















文中围绕着 A IN / G




( 1) 采用改进计算效率的 LM T O 能带从头计算方
法 1s[
,

















的理论计算方法 ( 简称平均键能方法 9[] )
,
研究了以 AI N 为衬底
、
以 G a N 为衬底和 A NI 与 G
a N 自由应变生长三种不同应变状态下应变层异质结 A IN / G
a N 的
△.E 值
; ( 3) 因为目前尚未见到应变层异质结 AI N / G







研究了应变层超晶格 (AI N )
。
(G a N )
.



















2 闪锌矿结构 A IN 和 G a N 晶体的静态性质
在静态性质的研究中
,
采用改进计算效率的 L M T O 能带计算方法 8[] 和局域密度理论
,
计
算了原胞总能 E ot 随原胞体积 V 的变化关系
。
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在闪锌矿结构 A IN 和 G















了闪锌矿结构 AI N 和 G
a N 晶体静态性质的本文计算结果以及其它理论计算结果和实验值
。
图 1 画出了闪锌矿结构 A IN
、
G a N 的能带结构
。
从图中可以看到 A IN 是间接带隙
,


























改进计算效率的 LM T O 方法是一种很有实用价值的第一原理能
带计算方法
。
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3 平均键能方法对 A IN /G
a N 应变层异质结价带偏移 △E
,
值 的预言


























G o N 应变层的晶格常数和能带结构 E
.
( k) 的计算
























如果 A IN 层和



















aN 立方晶体的静态性质和 IAN / G
aN 异质结的价带偏移
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旨 ( 6 )
计算中考虑了三种不同的应变情况
:
( 1) 以 AI N 为衬底 h( 卜oc) 生长 G
a N 外延层 (简记为
A IN \G
a N ) ; ( 2 ) 以 G a N 为衬底 ( h
Z _ 。 ) 生长 A IN 外延层 (简记为 A IN / G





简记为 AI N }G
a N )
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采用改进计算效率的 L M T O 方法 8[] 计算它们的
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l ) a 二
,
原胞 中包含 A IN (或 G
a N ) 的两个分子层 〔也就是 ( A IN )
:
( 0 0 2 )或
(G a N )
:










原子球的 d3 电子 (浅 d 态 )作为价电子态处理
,
其它原子球和空球的 d 态 (即空 d 态 )都用微扰
法计入矩阵元的计算中
。
由此得到的 AI N 能带结构中有 8 个价带
,
G a N 能带结构中有 18 个价










由上述 AI N 和 G
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n ~ 1一 8 是以
s p , 杂化为主的 8 个价带
,
式 ( 8) 的
n 一 9一 16 是以 Ps
,
杂
化为主的 8 个最低导带 ;对于 G
a N
,







从 18 个价带中扣除 10 个以 d 态为主的能带
,
才是式 (7 )计算中的 8 个以
s p , 杂化为主
的价带
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( A )〕 一 〔E 二 ( B ) 一 E
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表 2 列出各个应变体材料 E
m
和 E . 的计算结果和异质结 △Ev 值计算结果
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研究自由应变生长的 (AI N )
。
( G a N )
.













































表 3 应变层超晶格 (A IN )
。
(G a N )
。
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确定 A / B 异质结 △E
,
值的平均键能

















从表 2 与表 3 的 a/ 和 -aJ 数值可以看到
,
体材料 自由

